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Согласно термодинамической теории адсорбции концентрация 
примесного элемента в твердом растворе компонентов А и В на грани-
це 2-х зерен при заданной температуре определяется уравнением Гиб-
бса 
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, 
ГВ – равновесная концентрация компонента В  на границе зерна, 
σВ – удельная поверхностная энергия, 
μВ – химический потенциал компонентов в твердом растворе. 
 Согласно этому уравнению, добавка второго компонента в рас-
твор АВ будет сопровождаться накоплением его на границе, если уве-
личение его концентрации вызывает увеличение химического потен-
циала (dμ>0) при одновременном  снижении поверхностной энергии 
( σ<0).  
В рамках квазихимической теории растворов исследована связь 
между μВ и  параметром межатомного взаимодействия в растворе QAB, 
что позволяет количественно оценить адсорбционную зернограничную 
активность элементов в Fe-Me сплавах. 
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Границы зѐрен представляют собой зону искажений, образован-
ную двумя зѐрнами, решѐтки которых развѐрнуты на небольшой угол. 
В результате чего возникают нарушения  в упаковке атомов и соответ-
ствующее снижение плотности. В таких условиях возможно перерас-
пределение электронов в пределах  зерна при снижении в нѐм уровня 
Ферми  εF и средней кинетической энергии  электронов Е. Результатом 
этого будет являться локальное увеличение электронного заряда в зер-
нограничной зоне и снижение его внутри зерна. Возникающая при 
